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Samenvattig
Kort na het ontstaan van de bandentheorie werd opgemerkt dat overgangsmetaalverbindin-
gen niet in metalen en isolatoren kunnen worden verdeeld met behulp van het algemene
schema dat ze classificeert aan de hand van hun elektronband bezetting. Men realiseerde
zich snel dat de reden voor het falen van de bandentheorie lag in de verwaarlozing van
de sterke Coulomb afstoting tussen elektronen die zich op hetzelfde ion bevonden. Deze
effecten kunnen niet goed beschreven worden in de conventionele gemiddeldeveld be-
naderingen. Sindsdien zijn veel andere materialen ontdekt met “vreemde” eigenschappen,
die slecht door de conventionele theorie worden beschreven. De belangrijkste ontdekking
was de hoge Tc supergeleiding in cupraat gebaseerde materialen, die onmiddellijk gevolgd
werd door een buitengewone ontwikkeling van zowel experimentele als theoretische tech-
nieken, ontworpen om met gecorreleerde systemen om te kunnen gaan. Helaas is men
zelfs nu nog ver van een tevreden stemmende oplossing van het probleem en is er geen
goede theorie voor sterk wisselwerkende elektron systemen.
Behalve de sterke wisselwerking tussen de elektronen, worden veel gecorreleerde syste-
men gekarakteriseerd door een sterke koppeling tussen de ladingsdragers en de vrijheids-
graden van het kristalrooster. Deze grote koppelingssterkte valt buiten de toepasbaarheid
van conventionele theoriee¨n die systemen met elektron-fonon wisselwerking behandelen,
en die bijvoorbeeld worden toegepast op gewone supergeleiders.
De laatste jaren is een groot aantal numerieke algoritmes ontwikkeld om wisselw-
erkende systemen te kunnen beschrijven. Hiervan bleek de Diagrammatische Quantum
Monte Carlo (DQMC) techniek zeer krachtig te zijn voor het oplossen van polaron- en
bipolaronachtige problemen. De oplossing van deze problemen is uitermate belangrijk
voor het begrip van de eigenschappen van quasideeltjes en voor het paringsmechanisme
in supergeleiders. Een andere krachtige techniek die met multi-elektron problemen kan
omgaan is de Dynamische Cluster Benadering (DCA). We hebben deze methode gebruikt
om modellen van het Hubbard type op te lossen, waarvan wordt gelooft dat ze de lage-
energie fysica van cupraat supergeleiders beschrijven.
Het eerste hoofdstuk is ter introductie. We beginnen met een korte discussie van de
basis problemen die men tegen komt bij de bestudering van gecorreleerde systemen. We
vervolgen door een aantal belangrijke eigenschappen van hoge Tc supergeleiders te to-
nen en met een opsomming van enkele van de belangrijkste theoretische scenario’s die
in dit vakgebied zijn voorgesteld. Een belangrijk deel wordt toegewijd aan de elektron-
fonon wisselwerking. We introduceren de conventionele theoriee¨n, die zijn gebaseerd op
Migdal’s benadering, die zowel de normale als de supergeleidende toestand van metallis-
che systemen beschrijven en slechts geldig zijn in de benadering van kleine elektron-fonon
koppeling en grote Fermi energie. Echter het grootste deel van de gecorreleerde materialen
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wordt gekenmerkt door een grote elektron-fonon koppeling en een kleine Fermi energie,
wat dus beide geldige redenen zijn voor het falen van Migdal’s theorema. We bespreken
kort twee alternatieve theoriee¨n voor supergeleiding. De eerste, die ontwikkeld werd door
Pietroniero et al., is een veralgemenisering van de gebruikelijke Migdal-Eliashbergtheorie
waarbij de eerste vertex verbeteringen meegenomen worden in de Green’s functie bereken-
ing. De tweede theorie, ontwikkeld door Alexandrov et al., is gebaseerd op de ontwikkeling
rond de sterke koppelingslimiet en leidt tot bipolaron vorming gevolgd door Bose-Einstein
condensatie van het bipolaron gas.
In het tweede hoofdstuk laten we de algemene ideee¨n van de Diagrammatische Quan-
tum Monte Carlo (DQMC) techniek zien. Het doel is om de Green’s functies van het
systeem te berekenen en dit probleem kan in het algemeen gereduceerd worden tot een
sommatie van een oneindige set van diagrammen (Feynman’s diagrammen). Dit komt
mathematisch overeen met een berekening van een som van integralen met een steeds
toenemende integratieveelvoud. Het bijzondere van deze techniek wordt bepaald door
de manier waarop de configuraties met verschillende veelvoud worden gegenereerd. De
algemene principes van de Diagrammatische Quantum Monte Carlo techniek worden ge-
bruikt in hoofdstukken drie en vier om codes op te bouwen die bruikbaar zijn voor het
bestuderen van polaron en bipolaron problemen.
Het derde hoofdstuk behandelt het Holstein polaron met behulp van DQMC. Het
Holstein model beschrijft een elektron dat lokaal gekoppeld wordt aan scherpe disper-
sieloze fononen. Zowel de grondtoestand als de impuls afhankelijke eigenschappen wor-
den bestudeerd. Het polaron ontwikkelt zich continu van de grote polaron toestand, die
karakteristiek is voor het zwakke koppelingsregime, naar de kleine polaron toestand die
hoort bij het sterke koppelings regime. We berekenen de grondtoestandeigenschappen
zoals energie, gewicht van het quasideeltje, gemiddeld aantal fononen, fonon verdeling en
effectieve massa van e´e´n- en tweedimensionale polaronen voor een groot aantal waardes
van de koppelingsconstante. In het overgangsgebied suggereert de fonon verdeling van
de polaronische wolk dat de grondtoestand een mengsel is tussen polaron toestanden die
groot en klein lijken te zijn. Uit de spectraalanalyse van de Green’s functie blijkt dat
er meerdere stabiele aangeslagen toestanden bestaan in dit in dit overgangsgebied. De
eigenschappen van polaronen in het zwakke koppelingsregime bij een impuls nul zijn fun-
damenteel verschillend van de eigenschappen bij grote impuls. Als het polaron bij lage
k een zwak aangekleed elektron is, dan is het bij grote impuls hoogstens een nul-impuls
polaron plus e´e´n fonon dat al de impuls draagt. Dit betekent dat het een quasideeltjes-
gewicht van nul heeft en een vlakke (fononachtige) dispersie.
In het vierde hoofdstuk bestuderen we de bipolaron vorming. We beschouwen twee
elektronen op een vierkant rooster, het model wordt gekarakteriseerd door ”on-site” (lokaal
per roosterpunt) elektron-rooster koppeling, on-site elektron-elektron Coulomb afstoting
en een nauwe-binding (tight-binding) dispersie. We hebben het fasediagram berekend in
de parameterruimte die gedefinie¨erd is door de Coulomb afstoting en de elektron-fonon
koppeling. Afhankelijk van de parameter waardes worden verschillende gebonden toes-
tanden gevormd. We bestuderen zowel hun eigenschappen als de overgang van het ene
bipolaron type naar het andere. Bij kleine elektron-fonon koppeling vormen twee elek-
tronen zelfs voor U = 0 een zwak gebonden toestand. Bij grotere koppeling en kleine U
is het bipolaron een sterk gebonden toestand waarbij de elektronen zich voornamelijk op
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dezelfde plaats bevinden (S0 bipolaron). Echter, bij grote en middelmatige koppeling,
maakt de door fononen ge¨ınduceerde aantrekking de vorming van bipolaron toestanden
zelfs mogelijk bij grote Coulomb afstoting U . Hiervoor is de exchange energie (uitwissel-
ingsenergie) verantwoordelijk, die niet door fononen wordt gereduceerd en die het wint
van de sterk door fononen gerenormalizeerde kinetische energie. Daarom is de bipolaron
toestand in dit gebied van de parameterruimte vooral een dichtsbijzijnde-buur singlet
(S1 bipolaron). We ontdekten dat de grondtoestand altijd s-golf symmetrie heeft. De
overgang tussen de verschillende soorten bipolaron toestanden is continu. In het middel-
sterke en sterke elektron-fonon koppeling regime, bij waardes van U die overeenkomen
met een S1 grondtoestand, bestaat ook een stabiele aangeslagen d-golf toestand. We be-
handelen in hoofdstuk vier ook hoe de bipolaron DQMC code die we ontwikkeld hebben
veranderd kan worden voor de beschrijving van bipolaron modellen met langere afstand
elektron-fonon koppeling en/of elektron-elektron wisselwerking.
Het vijfde hoofdstuk introduceert kort het Dynamische Cluster Benadering algoritme
(DCA). Het DCA is een uitbreiding van de Dynamische Gemiddeld Veld Theorie (DMFT).
De DMFT projecteert het rooster probleem op een onzuiverheid die zelfconsistent is in-
gebed in een gastheeromgeving en verwaarloost daarom ruimtelijke correlaties. De DCA
projecteert het rooster op een cluster van eindige grootte die ingebed is in een gas-
theeromgeving. Niet-lokale correlaties op lengteschalen kleiner dan de cluster grootte
worden expliciet behandeld, terwijl de natuurkunde op langere lengteschalen behandeld
wordt op het gemiddeld veld niveau. Hier berekenen we de eigenschappen van een in-
gebed cluster met een Quantum Monte Carlo (QMC) algoritme. De zelfenergie van het
cluster wordt gebruikt om de eigenschappen van de gastheer te berekenen and deze pro-
cedure wordt herhaald tot een zelfconsistente convergerende oplossing wordt bereikt. De
zelfenergie en vertex functies van het cluster worden dan gebruikt om de rooster groothe-
den te berekenen. Deze techniek is ideaal voor problemen waar korte afstand correlaties
domineren, zoals in de hoge-Tc materialen.
Op het gebied van de natuurkunde van hoge Tc supergeleiders, bestuderen we in
hoofdstuk zes en zeven de Hamiltonianen van het Hubbard type. Als gevolg van de grote
zuurstof bandbreedte in cupraten, moet elk realistisch model tenminste alle zuurstof hop-
ping integralen (hup-integralen) meenemen. Beginnend bij de vijf-band Hubbard Hamil-
toniaan, die alle zuurstof vrijheidsgraden die met de Cu dx2−y2 banen koppelen beschouwt,
berekenen we de eigenschappen van het CuO2 vlak met behulp van de DCA techniek op
een 2 × 2 cluster. We vonden dat alleen de zuurstof band die direct met de Cu band
koppelt relevant is voor de lage energie fysica. Als gevolg hiervan is een reductie naar een
twee-band Hubbard model mogelijk. Verder berekenen we een twee-band Hubbard model
dat de CuO2 vlak eigenschappen bepaalt. Het verkregen fasediagram lijkt op het generieke
fasediagram van de cupraten en laat antiferromagnetisme, d-golf supergeleiding, pseudo-
kloof en Fermi-vloeistof gebieden zien. Het fase diagram toont ook een sterke asymmetrie
ten aanzien van de elektron en gaten gedoopte regimes, in overeenkomst met de experi-
menten. Asymmetrische kenmerken worden ook gezien in de e´e´n-deeltje spectrale functies
en in de lading, spin en d-golf parings susceptibiliteit functies. In de vergelijking tussen
de eigenschappen van het twee-band Hubbard model met die van het e´e´n-band Hubbard
model, hebben we erg gelijksoortige eigenschappen gevonden, vooropgezet dat de e´e´n-na-
dichtsbijzijnde-buur hopping term t′ naar behoren is afgesteld. De t′ is de hoofdschuldige
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voor de elektron-gat asymmetrie die in de cupraten wordt gezien. We concluderen dat de
projectie van het twee-band Hubbard model op een e´e´n-band model een goede benader-
ing is, vooropgezet dat we t′ meenemen en een bescheiden doping afhankelijkheid van de
parameters nemen.
In hoofdstuk zeven hebben we de eigenschappen van het e´e´n-band t− t′−U Hubbard
model met DCA bestudeerd, gebruik makend van een cluster met acht posities. In tegen-
stelling tot een cluster met vier posities, staat een cluster met acht posities we´l de studie
van de toestandsdichtheid rond het (pi/2, pi/2) punt in de Brillouin zone toe. We vonden
voor het elektron-gedoopt systeem een pseudo-kloof rond (pi/2, pi/2), in overeenkomst met
experimentele data en in tegenstelling tot de gaten gedoopte situatie waarbij de pseudo-
kloof bij (pi, 0) ligt. De ladingssusceptibiliteit divergeert in het elektron gedoopte regime,
en toont zo een eerste orde overgang naar een gescheiden fase toestand. De Nc = 8
fysica lijkt op die voor Nc = 4, maar er zijn ook een paar belangrijke kwantitatieve
verschillen. We geloven dat dit het resultaat is van de periodieke randvoorwaarden die
worden opgelegd door DCA, en die sterk de topologie van kleine clusters be¨ınvloeden.
Voor het Nc = 4 cluster stabiliseren de periodieke randvoorwaarden de resonante valen-
tie binding (RVB) configuraties, onderdrukken ze antiferromagnetisme en bevorderen ze
supergeleiding. De Nc = 8 cluster topologie onderdrukt de pseudo-kloof temperatuur.
Toch ontdekten we gelijksoortige fysica bij de vergelijking van Nc = 4, Nc = 8 en enkele
voorlopige Nc = 16 berekeningen. Ze laten allen antiferromagnetisme, pseudo-kloof en
d-golf supergeleiding zien. Het verschil bestaat alleen in de grootte van deze fenomenen.
We geloven dat we door een begrip van de invloed van de periodieke randvoorwaarden
op de DCA resultaten, een manier kunnen vinden om deze eigenschappen te controleren.
Op basis van de conclusies van hoofdstuk vier, geloven we bijvoorbeeld dat het mogelijk
is dat fononen de RVB configuratie stabiliseren en supergeleiding bevorderen, en dat ze
een gelijksoortig effect hebben als dat van de periodieke randvoorwaarden op een cluster
met vier posities. Het is mogelijk om fononen mee te nemen in de DCA berekening en dit
zal het onderwerp van een volgend onderzoeksproject worden.
